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ABSTRAK 
Pengaruh orientasi pada interaksi TiO2-polistirena tersulfonasi (PST) terhadap 
potensi transfer proton telah dipelajari. Model-model dibuat dengan 
memvariasikan orientasi dari TiO2 terhadap PST. Orientasi diatur pada tengah 
rantai backbone dan sisi sulfonat dari PST. Tiga orientasi yang berbeda dan empat 
jarak yang berbeda dari TiO2 telah dipilih. Jarak dari TiO2 ke tengah dari PST 
diatur menjadi 7, 8, 9 dan 10Å, dan juga diatur menjadi 3, 4, 5 dan 6Å pada sisi 
dari PST. Semua model dihitung menggunakan metode density functional theory 
(DFT) pada level teori B3LYP dan basis set 6-31G*. Kestabilan dari semua model 
dijelaskan oleh energi interaksi. Analisa Natural Bond Orbital (NBO) digunakan 
untuk menjelaskan potensi transfer proton, natural charge dan kerapatan elektron 
dari gugus O-H. Hasilnya menunjukkan bahwa energi interaksi dari semua model 
dapat memberikan nilai positif dan negatif yang menjelaskan ketidakstabilan dan 
kestabilan model-model tersebut, secara berturut-turut. Orientasi menunjukkan 
pengaruh yang kuat terhadap potensi transfer proton. Tetapi, perubahan muatan 
dan perubahan kerapatan elektron pada gugus O-H tidak menunjukkan hubungan 
pada potensi transfer proton. 
Kata kunci : density functional theory, natural bond orbital, polistirena 
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ABSTRACT 
Orientation effect on TiO2-sulfonated polystyrene (SPS) interaction to proton 
transfer potential has been studied. Models were made by varied orientation of 
TiO2 on SPS. The orientation were set base on the backbone and sulfonate side of 
SPS. Three different orientation and four different distance of TiO2 were choosen. 
Distance of TiO2 to the center of SPS were set to 7, 8, 9 and 10Å, and they were 
set to 3, 4, 5 and 6Å on the side of SPS.  The models calculated with density 
functional theory (DFT) method at the B3LYP of level theory and 6-31G* basis 
set. Stability of the models was described by interaction energy. Natural Bond 
Orbital (NBO) analysis has been performed to describe the proton transfer 
potential, natural charge and electron density of O-H group. The results showed 
that interaction energy of the models may be positive or negative, which described 
the models have unstable and stable interactions, respectively. The orientation 
demonstate a strong influence on the proton transfer potential. However, alteration 
of charge and electron density at the  O-H group did not related to proton transfer 
potential. 
Keywords : density functional theory, natural bond orbital, sulfonated 
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